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降水中与 pH 值有关的离子优选和 pH 值的 PPR预测
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摘　要　应用投影寻踪回归 (PPR)分析技术的 SMART 算法得到因子的权重序列 , 可实现对降水中与酸性 pH 值有
关的离子的优选。实例分析结果表明 , 用优选出的离子作为特征因子 , 建立 pH 值的投影寻踪回归预测模型 , 具有较
高的预测精度和较好的稳定性。
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Abstract　The weight series o f factors is derived to optimize ions related the precipitation acidification pH by using the SMART
algorithm of projection pursuit regression technique.Analysis of ex amples show that the pH prediction model found by pro jec-
tio n pursuit based on optimal ion factors is characterised by its good predictive precision and steady.
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异〔1 ,2〕 。因此 , 对不同地区根据降水中离子浓度
和pH 值已有的监测资料 , 优选出对 pH 值有重
要影响作用的离子 , 并由这些离子作为因子 , 建
立 pH值的预测模型是一项有意义的工作 。
一般说来 , 降水中离子浓度与 pH 值关系并




近 20年来 , 统计界提出了一种投影寻踪新
技术〔3〕 , 它不需要事先对数据结构作任何假定 ,
而是直接对数据结构进行分析 , 因而更符合客观
数据的分布规律 , 在很多领域得到广泛应
用〔4 ,5〕 。本文应用 PP 技术对某地降水中与 pH
值有关的离子进行优选 , 并用优选出的离子作因









数据分布的不足 , PPR 采用一系列 “岭函数”
的 “和” 去逼近回归函数






βmGm ( α· x)
(1)
式中 Gm (Z)是第 m 个岭函数;M 是岭函数
的个数;βm 是第m 个岭函数 Gm (Z)对 f (x)
的权重系数;Zm 是 Gm (Zm)的自变量 , 它是
p 维随机变量 x 在 α方向上的投影。
Zm= αm· x =αm1 x 1+αm2 x 2+…+αmpx p (2)
PPR仍采用最小二乘法作为极小化判别准
则 , 即选择适当的 αmj 、 βm 、 Gm (Z)和 M ,
使下式的误差平方和最小










M 组 , 除其中一组外 , 都给定一初值。然后对
留下的一组参数寻优 。得到结果后 , 把这一组参
数的极值点作初值 , 另选一组参数在这一初值下
寻优。即将 αmj , j=1 , 2 , …p;βm , Gm 划入
一组 , m =1 , 2 , …, M , 共有 M 组 , 固定其
中的 M -1组 , 只对这一组 αmj , βm , Gm 优化
求解 。此时又将其分成 3个子组 , 分别固定其中
的两个子组 , 对第 3子组优化 , 然后重复这一过
程 , 直到 L 2 不再减小为止。PPR的原理及算法
实现详见文献 〔6〕。
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应用 PPR的上述思想将高维数据投影到低
维空间 , 寻求某些方向 αm的最佳投影时 , 见式
(2), 各因子所作贡献大小是不同的 。PPR可以
用多重平滑回归技术 SMART 实现 , 在反复迭代
实现过程中 , 能自动通过数据生成 , 获得用权值
表示的各因子贡献率 。根据这一算法特点 , 可以
用PPR方法对 pH 值建模过程中 , 获得离子的
权重排序 , 剔除最小权值的离子;然后用余下的
离子作因子 , 用 PPR对 pH 值建模 , 再删除有
最小权值的离子 。如此往复 , 直到保留下的因子
占全部信息量的 90%左右或达到指定的因子数
为止。这时最后保留的因子就是优选出的因子。
但每剔除掉 1个因子后 , 都还要用余下的因子对




　　表 1列出了凤凰山 1993 ～ 1994年夏季进行
的 14次降水离子浓度及 pH 监测值 ,资料取自文
献〔7〕。用 PPR 计算程序建立 pH 值预测模型
时 ,将表 1中全部数据输入程序 ,用前 9组数据建
模 ,后 5组数据预留检验 。先固定因子数 p=10 ,
N=9 ,反复调试模型的 3个参数 S , M 和Mu 的
不同组合 ,使模型的拟合和预测检验效果均达最
佳时 ,获得 10种离子的相对权值排序 ,首先剔除
掉最小权值离子F ,再用余下的9种离子对 pH 建










离子权值排序及 pH 值的 PPR预测模型的拟合
和预测检验效果见表 2和表 3。
表 1　凤凰山降水离子浓度 (μeq/ L)及 pH 值 (1993 , 1994)
编
号 pH H
+ Na+ K + NH+4 Ca
2+ Mg 2+ F- Cl- NO-3 SO
2-
4
1 4.44 36.30 78.26 53.71 235.56 188.62 34.64 10.00 98.71 98.71 518.75
2 4.60 25.10 56.52 34.53 180.00 125.75 24.69 5.79 51.90 92.74 237.50
3 4.08 83.20 69.57 23.02 171.67 73.35 34.64 1.79 65.72 64.52 250.00
4 4.32 47.90 45.65 30.69 111.11 42.07 20.57 0.00 36.10 30.31 125.00
5 5.05 8.90 28.26 7.67 53.89 35.91 17.44 0.00 18.73 24.18 84.39
6 5.81 1.90 34.78 38.06 72.78 62.87 23.12 0.00 17.21 72.57 131.25
7 4.87 13.50 60.87 38.36 235.56 190.06 46.41 7.89 65.16 126.90 316.67
8 4.57 23.40 60.87 38.36 145.56 104.79 23.21 0.00 63.18 46.45 181.25
9 6.00 1.00 65.22 30.69 141.67 95.75 46.08 3.21 53.59 96.78 212.50
10 4.77 16.98 82.74 20.97 68.89 41.17 10.07 8.58 21.13 45.16 142.50
11 4.43 37.15 49.57 20.97 58.33 37.23 7.16 11.60 21.13 39.48 106.88
12 4.55 28.00 104.00 57.60 104.00 87.80 43.89 12.00 74.70 46.90 206.00
13 4.62 24.08 73.00 47.70 73.00 44.60 22.90 11.30 43.20 30.30 134.00
14 4.52 27.60 31.10 14.70 81.10 34.50 11.70 8.72 10.50 26.50 69.00





























H+ 0.1041 Cl- 0.1269 Cl- 0.1263 H+ 0.1248 H+ 0.1459
Mg2+ 0.0851 H+ 0.1235 H+ 0.1160 Cl- 0.1231 Cl- 0.1050
Cl- 0.0524 Ca2+ 0.1035 Ca2+ 0.0893 Ca2+ 0.1015 Ca2+ 0.0930
Ca2+ 0.0524 Mg2+ 0.0799 Mg2+ 0.0803 Mg2+ 0.0815 Mg2+ 0.0731
Na2+ 0.0418 K+ 0.0307 K + 0.0284 K + 0.0314
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1 4.44 4.404 -0.8% 4.441 0.0% 4.464 0.5% 4.439 -0.0% 4.442 0.1%
2 4.60 4.680 1.7% 4.580 -0.4% 4.575 -0.5% 4.598 -0.0% 4.602 0.0%
3 4.08 4.086 0.1% 4.077 -0.1% 4.464 0.5% 4.089 0.2% 4.088 0.2%
4 4.32 4.230 -2.0% 4.322 0.1% 4.366 1.1% 4.373 1.2% 4.318 -0.1%
5 5.05 5.045 -0.1% 5.055 0.1% 5.066 0.3% 5.049 -0.0% 5.053 0.1%
6 5.81 5.811 0.0% 5.868 1.0% 5.744 -1.1% 5.877 0.1% 5.808 -0.0%
7 4.87 4.898 0.6% 4.793 -1.6% 4.905 0.7% 4.892 0.5% 4.867 -0.1%
8 4.57 4.572 0.1% 4.577 1.5% 4.522 -1.1% 4.583 0.3% 4.567 -0.1%
9 6.00 6.020 0.3% 5.930 -1.2% 5.990 -0.2% 6.022 0.4% 6.001 0.0%
10＊ 4.77 5.384 12.9% 4.999 4.8% 5.012 5.1% 5.034 5.5% 5.069 6.3%
11＊ 4.43 4.954 11.8% 4.787 8.0% 4.807 8.5% 4.795 8.2% 4.803 8.4%
12＊ 4.55 6.00 31.9% 5.771 26.8% 5.781 27.1% 5.798 27.4% 5.421 19.1%
13＊ 4.62 5.506 19.2% 5.315 15.0% 5.314 15.0% 5.333 15.4% 5.069 9.7%





相继 4次用不同因子数建立 pH 值的预测模
型的拟合相对误差都很小 。若以相对误差 R ≤
20%为合格 , 则拟合合格准确率皆为 100%。从
表 3可见 , 用多于 6种离子作因子建模的预测合





在用 PPR逐步优选离子过程中 , 前 6种离
子 NH+4 、 NO
-
3 、 H
+、 Cl-、 Mg2+、 Ca2+在各
级模型中的权值排序几乎没什么变化 , 说明模型
稳定性好 。保留的 6种离子所含信息量仍占全部
信息量的 93.8%, 说明它们占有大部分信息量 ,




发掘了各离子和 pH 监测数据信息 , 模型精度较
高 , 可靠性好。
4.2　PPR不需要对数据的分布规律作人为假
定 , 它直接通过审视数据建模 , 因此具有较好的
客观性。
4.3　凤凰山降水中离子对 pH 值起重要影响的






4.4　PP 是一种新兴的统计分析技术 , 它用于环
境监测中因子的优选等还有待进一步深入研究。
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